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Urzadzenia fotoniczne odgrywaja niezwykle wazng role w rozwoju nowoczesnych technologii.
Systemy modulacji §wiatta, diody OLED, urzadzenia fotorefrakcyjne, optycznie przelgczalne maszyny
molekularne, soczewki fotochromowe, sondy i czujniki biochemiczne to tylko kilka przyktadow
zastosowan materialow optycznych. Postepy w dziedzinie optoelektroniki wymagaja prostych,
stabilnych i preferencyjnie tanich rozwigzan. Wydajne materialy optyczne mozna zaprojektowac
stosujgc podejécie krystalografii kwantowej. Metoda ta stosuje narzedzia obliczeniowe chemii
kwantowej w celu zrozumienia, scharakteryzowania i inzynierii materiatow krystalicznych.

W tym projekcie skoncentrujemy si¢ na nowych materiatach krystalicznych wykazujacych duza
dwojtomnosé, wysokie wspoOtezynniki zatamania $wiatlta, wysokg wydajno$¢é generowania drugiej
harmonicznej (SHG, podwojenie czestotliwosci wigzki padajacej) oraz wykazujacych efekty chromowe
(indukowang zmiang koloru materiatu). Wzmocnione wtasciwosci optyczne krysztatéw mozna uzyskac
przez polaczenie dwoch roznych blokéw budulcowych w jedna strukture krystaliczng (kokrystalizacja).
Pierwszy komponent (target) posiada odpowiednie wiasciwosci elektronowe (np. duzg
hiperpolaryzowalnos¢), a drugi (ko-former) zapewnia odpowiednig orientacje czasteczek w krysztale,
co daje wzmocnienie whasciwosci optycznych.

Weryfikacja struktury krystalicznej otrzymanych faz zostanie przeprowadzona metodg dyfrakcji
promieni rentgenowskich na monokrysztatach. Eksperymentalne i teoretyczne badania gestosci
elektronowej przyczynig si¢ do zrozumienia rozmieszczenia czasteczek w stanie statym. Wtasciwosci
optyczne beda wyliczone przy uzyciu metod kwantowo-mechanicznych (Q-LFT) i zmierzone
eksperymentalnie. Stabilno$¢ krysztatdow bedzie badana przy uzyciu metod PXRD, DSC i TG.
Zaproponowany projekt badawczy doprowadzi do powstania nowych materiatow o z gory
zaprogramowanych efektach optycznych. Proponowana metodologia badan przyczyni si¢ do
zrozumienia zaleznosci struktura-wlasciwos$¢ w wielosktadnikowych materiatach krystalicznych.



